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Abstract 
The energies and microstructures of <001> and <111> twist grain boundary (GB) planes in bicrystal copper with 
different twist angles were simulated by molecular dynamic (MD). The simulation results indicated that ∑5 and ∑3 
twist GBs were stable GB structures of (001) and (111) planes respectively. Compared energies of both kinds of 
boundaries, <111> twist GBs were more stable. Furthermore, ∑3 GB had the lowest GB energy of all <111> twist 
GBs. Therefore, ∑3 <111> twist GB had the priority to form on (111) plane and was the most stable GB structure in 
this simulation that partly explained the reason why ∑3 GBs had high probability to appear in polycrystalline 
materials. The two more stable GB structures of <001> and <111> twist GBs are both low ∑ value coincidence site 
lattice (CSL) special GBs, which directly proved that lower energy and more stable GBs could provide more GB 
failure resistance. 
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       利用分子动力学模拟了双晶铜模型不同扭转角下<001>及<111>扭转晶界面的能量及微观结构。模拟结果
表明：∑5 和∑3 扭转晶界分别为（001）和（111）晶面上的稳定晶界结构。对比两种晶界能量大小，<111>
扭转晶界是更加稳定的结构，而其中又以∑3 晶界能量最低，是（111）晶面上优先形成的晶界，因而
∑3<111>扭转晶界是本次模拟结果中最稳定的晶界构型，从一定程度上说明了∑3 晶界在多晶材料中出现概
率很高的成因。模拟的两种扭转晶界中相对稳定的结构均是具有低∑值的重合位置点阵(CSL)特殊晶界，直接
证明了低能稳定的晶界结构可以带来更高的晶界失效抗性。 
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        金属大多以多晶材料的形式在工程上广泛应用，而晶界对多晶材料的物理、化学和力学性能
均具有重要影响。晶界结构与晶体内部不同，是不完整的；同时，晶界处点阵畸变较大，存在晶
界能，并且晶界结构有自发向低能状态转化的趋势。由于结构和能量的这些特点，使得晶界具有
一系列不同于晶粒内部的特性，有时甚至会改变材料的性质和功能。实验上，人们已经可以通过
形变和热处理工艺来控制和优化多晶材料晶界特征分布—晶界工程（Grain boundary 
Engineering），该技术是由日本学者 Watanabe[1]于 1984年首次提出的。目前学术界解释晶界工程
优化晶界的微观机制主要有：Σ3 再激发模型[2]、高 ΣCSL 晶界分解模型[3]、特殊片段模型[4,5]等，
但是各种机制均存在明显不足，且相互之间无法统一。而从能量的角度出发，研究晶界处原子的
能量和构型，将成为探索晶界相关现象（晶粒生长、杂质偏析[6]、原子迁移[7]、晶界滑移、腐蚀[8]
和断裂[9]等行为）的重要手段，也将有助于晶界工程理论机制的进一步形成、发展和完善。 
   由于晶界是多晶材料的一种微观结构，因此直接用实验（转晶实验）测得晶界能量的实现难
度相对较大，其可靠性也值得商榷 [10-12]。目前，高分辨显微镜 (High Resolution Electron 
Microscopy HREM)在测量原子位置、晶界结构以及体积膨胀等方面显示出许多优越的性能[13,14]，
但是对于观测结果的描述仍然需要借助计算机模拟和纯熟的技巧。在计算机模拟方面分子动力学
模拟提供了一个强有力的辅助手段，它可以容易地研究金属中的晶界运动，能够给出系统中每个
原子在结构转变中的坐标和能量，从而能够在原子尺度上观察研究晶界的能量结构。Spearot 等
[15,16]利用分子动力学研究了[100]与[110]晶向双晶铜的弹性性能响应，并且对晶界纳米孔洞的演化
过程进行分析。Tschopp 等[17]模拟非对称晶界双晶铜、铝在单向拉伸过程中的位错成核现象，给
出材料的倾斜角与屈服应力和屈服应变之间的关系。Paul 等[18]对三种不同晶界的双晶铝进行研
究，分析它们的应变硬化及微结构演化过程。Swygenhoven等[19]模拟分析了 FCC结构金属材料位
错成核及传播与晶界结构的关系。Chen 等[20]对双晶铝在纯剪切作用下晶界倾角特征进行试验分
析。此外，近年来有关复合双晶材料晶界的研究也倍受关注。Siddiq 等[21]对不同尺度下 Ni/Al 双
晶界面的断裂进行了模拟研究。 
   尽管有关双晶材料晶界的分子动力学研究已经很多，但是目前的研究还主要集中在位错的成
核和传播，以及晶界机械性能方面，直接对双晶体材料的晶界能量和结构分布模拟还不多见。本
文以中低层错能模型合金—纳米双晶铜为研究对象，对两种不同晶界面的扭转晶界能量和结构进
行分子动力学模拟，探究晶界的稳定性与晶界能量之间的关系，为晶界工程优化晶界结构和分布
的微观机制提供理论依据。 
1. 模拟方法 
1.1. 分子动力学方法 
   分子动力学方法是指：在一定的系宗内，通过特定的算法和势函数，求解所有粒子的经典
Newton运动方程，从而预测材料各项的动力学性能[22]。从以上定义可以看出，分子动力学模拟有
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几个关键参数需要在模拟之前确定： 
   a.系宗：此次研究的系统为微正则系综(NVE,即粒子数 N、体积 V 以及体系能量 E 完全守
恒)—描述一个孤立系统，总能量守恒。为了计算得到晶界的能量，必须限制系统的能量守恒。 
   b.算法：在分子动力学中，积分运动方程运用最广泛的方法是 Verlet 算法[22]，本研究也采用
该算法。这种算法运用 t0时刻的 i原子的位置 Xi(t0)和速度 Vi(t0)及 t0-△t时刻的位置 Xi(t0-△t)，计
算出 t0+△t时刻的位置 Xi(t0+△t)及速度 Vi(t0+△t)，积分分方程误差为 O(△t 4)。 .. 2 4
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   c.势函数：在分子动力学模拟中，势函数的选取对模拟的结果起着决定性的作用。本次研究
采用由 Daw和 Baskes提出的嵌入原子势 EAM(Embedded-Atom Method)[23,24]，该势函数能够较
好地反映原子间多体相互作用，目前被广泛应用于许多金属的微观模拟。 
   在 EAM势中，固体的每个原子被视为镶嵌在由其它原子组成的基体里的一个―杂质‖，固体的
总能量是所有原子的能量之和，即 
i
i
E E
                                                                                                                   (7) 
其中 Ei是第 i个原子对系统总能量的贡献，它可以进一步表示为: 
( )
1( ) ( )
2i i i ij ijj i
E F R 

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                                                                                          (8) 
(8)式中的两项分别代表单个原子的嵌入能和原子间对势能对总能量的贡献。 
1.2. 模型建立 
   本模型采用全周期性边界条件，在双晶体中实际含有两个晶界（如图 1(d)）。模型通过上下
两个晶粒取向不同而制造出界面结构。扭转晶界模型 Z方向取向固定，改变 X和 Y轴取向使得上
端晶粒相对下端晶粒取向扭转特定角度，从而产生扭转晶界，其中 Z 方向的两个不同晶向对应产
生两个不同晶面上的扭转晶界（如图 1(a),(b)所示）；建模过程中由于周期性边界条件和堆垛次序
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的问题，在边界和表面处原子刚性对接会导致能量异常升高，从而覆盖晶界对能量升高的贡献。
为了消除这部分能量对计算的影响，采用嵌套手段，嵌套出模型中心部分（Center）不受表面效
应影响的原子进行能量计算。利用 LAMMPS 计算出相同尺寸理想晶体总能量和含有界面结构的
双晶体总能量，进而求出两者能量之差即为晶界结构对能量增加的贡献，再将此能量之差除以晶
界面积就得到了晶界能面密度。计算之前还对初始构型进行了 10000 步弛豫，使得系统原子达到
稳态。 
 
 
 
 
       
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
1.3  计算手段及模型参数设置 
运行平台：Ubuntu Linux 10.0； 
建模及计算软件：LAMMPS(Large−scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator)[25]； 
可视化后处理软件：AtomEye: atomistic configuration viewer[26]。 
FCC双晶 Cu模型参数设置： 
         晶格常数：a0=3.61Å； 
         原子质量：M=64； 
         双晶体模型总体积：V0=90Å×90Å×130Å； 
         嵌套芯部体积：Vcenter=70Å×70Å×130Å； 
         晶界面面积：A=70Å×70Å； 
图 1. 双晶模型设置示意图 
Fig. 1.  Bicrystal model schematic diagram(a)<001> twist GB 
orientation    (b)<111> twist GB orientation(c)bicrystal model 
(d)atoms configuration 
Center 
Z= [111] 
X 
Y=X×Z 
Z= [001] 
X 
Y=X×Z 
GB 
130Å
 
90Å 
90Å 
70Å 
70Å 
(b) (c) 
(a) 
(d) 
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晶界能量（面密度）： 
21 0 1 0
GB
/
2
E E N NE
A
 
 (J/m )
——注：体系原子数不同，采用归一化处理 
2.  模拟结果与分析 
一般来说，在自由弛豫过程中，系统能量会进行最小化，晶体原子将发生刚性松弛和再构，
晶界两侧点阵移动到能量较低处，晶界处的原子排列被打乱，初始的清晰界限将会变得模糊；界
面原子配位数将发生变化，原子的平衡状态被破坏，界面能将迫使界面原子发生位移，导致模型
几何形状的重构，从而达到稳定构型。而实际上多晶材料在外部温度变化以及应力作用下也确实
可以通过晶界运动（滑移和膨胀）来调节整个系统的能量，使其达到一个相对稳定的状态，这样
就对模拟中的弛豫过程给出了一个明确的物理解释。由纯几何方法构成的晶界结构本身可能是不
稳定结构，但是经过晶界运动调整以后均能够达到一种相对稳定的状态（实际上是一种亚稳定状
态，理想晶体为最稳定结构）。由于弛豫后晶界才真正达到了稳定构型，因此晶界稳定性还是以
弛豫后的晶界能量为依据。 
2.1. 晶界能量随取向角的变化关系 
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   根据以上所述的计算方法分别计算了<001>和<111>扭转晶界能量随取向角的变化关系如图 2
所示：  
首先由图中可以发现，两种不同结构的晶界能量在扭转角为 0°时（即上下没有角度取向差
时），没有原子偏离平衡晶格位置，晶界能量为 0，体系能量最低，该状态即为理想晶体状态，
证明了上文中提到的理想晶体是最稳定的晶体结构。且图 2(a)结果显示<001>扭转晶界能量随扭转
角呈周期性对称分布，变化周期为 90°，对称轴为 45°，该规律是由面心立方（001）晶面结构决
定的。弛豫后的晶界能量在 36.87°（∑5）处取得局部最小值，说明∑5 晶界是（001）晶面的稳定
结构，优先形成。图 2（b）结果显示<111>晶界能量同样随扭转角呈周期性对称变化，不同的是
（111）晶面能量以 60°扭转角为对称轴，120°扭转角为周期，这是由于（111）密排面的微观结
图 2. 晶界能量随取向角的变化关系 
Fig. 2. The grain boundary energy shown as a function of thetwist angle for bicrystal 
copper: (a)<001> twist GB      (b) <111> twist GB 
36.87°（∑5） 
60°（∑3） 
(a) (b) 
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构导致，密排面最小重复单元为正三角形。弛豫后的晶界能量在 60°（∑3）处出现局部最小值，
∑3 晶界是（111）晶面的稳定结构，优先形成。<111>各扭转晶界经过自由弛豫以后，能量虽然
有所下降，但是降幅不大，均不超过 1J/m2，说明晶界运动作用在该晶面上不显著，体系构型只需
小幅调整即可以达到稳定态。而对比<001>晶界，弛豫后能量降幅维持在 2J/m2，降幅相对较大，
说明晶界运动使得体系能量下降明显，原始的几何构型并不稳定，需要较大幅度结构调整才能使
体系达到稳定态。 
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   对比两种扭转晶界能量可以发现，平均能量较低的是<111>扭转晶界，均小于 1J/m2，
（111）晶面能量较低，应该与密排面晶面间距最大有关，认为该晶界为相对最稳定的扭转晶界结
构。原因可能是由于（111）为密排面，晶面间距较大，可以容纳的原子偏离程度也较大，因而能
量较低，结构较稳定。其中又以∑3 晶界能量最低，是（111）晶面上优先形成的晶界，这也从一
定程度上说明了∑3 晶界在实际 FCC 中低层错能金属的晶界特征分布中出现概率很高 [27,28]的成
因。 
2.2. 晶界原子构型图分析 
利用 Atomeye 对 LAMMPS 计算所得原子构型文件进行可视化分析，主要研究能量较低较稳
定的晶面结构（Z方向截面视角），构型原子分别用原子能量和原子配位数进行着色。 
 
 
图 4. <001>∑5扭转晶界平面结构 
Fig. 4. <001>∑5 twist GB plane structure(a) Energetic color map, (b) Coordination number color map 
图 3. 两种扭转晶界能量随角度变化的对比 
Fig. 3. Comparsion of <001> and <111> twist GB energies 
(a) (b) 
(a) 
(a) 
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   由 FCC 晶体结构可知，理想原子配位数为 12，而晶界处某些原子由于偏离了理想结构原子
配位数必然会发生改变。对比三组能量着色图和配位数着色图可以很容易发现，配位数为理想配
位数 12的原子，对应的能量都是低能态，而偏离理想配位数的原子都处于相对高能态，也就是不
稳定态。由图 4 和图 5 看出，两种低∑值扭转晶界的平面结构都具有周期重复性，都可以在晶面
上找到最小重复单元，而一般的随机大角度晶界(图 6)的界面结构则是杂乱无章的。图 4和图 5很
好的显示出了重合位置点阵晶界（CSL）的结构特点，在 CSL 晶界模型中的∑值是用来描述晶界
的点阵重合度，∑值越低重合度越高，具有低∑值（∑≤29）的 CSL 晶界比一般大角度晶界具有更
高的晶界失效抗性，被称作“特殊晶界(SBs)”[29]。两类扭转晶界中相对稳定的结构均是具有低
∑值的 CSL晶界结构，这也直接证明了稳定的晶界结构可以带来更高的晶界失效抗性。 
3. 结论 
1. <001>扭转晶界能量在 36.87°（∑5）处取得局部最小值，说明∑5晶界是（001）晶面的稳
定结构，优先形成； 
2. <111>扭转晶界能量在 60°（∑3）处出现局部最小值，∑3晶界是（111）晶面的稳定结   
构，优先形成； 
3. 对比两种扭转晶界能量大小，<111>扭转晶界是相对稳定结构，而其中又以∑3晶界能量最
低，是（111）晶面上优先形成的晶界，因而∑3<111>扭转晶界本次模拟结果中最稳定的晶
界构型； 
图 6. <111>40.89°扭转晶界平面结构 
Fig. 6. <111> 40.89° twist GB plane structure(a) Energetic color map,(b) Coordination number color map 
图 5. <111>∑3扭转晶界平面结构 
Fig. 5. <111>∑3 twist GB plane structure(a) Energetic color map, (b) Coordination number color map 
(b) 
(a) 
(a) 
(a) (b) 
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4. 配位数为 FCC结构理想配位数 12的原子，对应的能量都是低能态，而偏离理想配位数的
原子都处于相对高能态，也就是不稳定态； 
5. 模拟的扭转晶界中相对稳定的结构均是具有低∑值的 CSL特殊晶界，这也直接证明了低能
稳定的 CSL特殊晶界可以带来更高的晶界失效抗性。 
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